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1 U´vod
Tato pra´ce se veˇnuje modelova´nı´ vzniku tenke´ vrstvy CuZr pomocı´ klasicke´ molekula´rnı´
dynamiky. Simulovala jsem prˇile´ta´nı´ jednotlivy´ch atomu˚ Cu a Zr na krystalicky´ meˇdeˇny´ substra´t.
Sledovala jsem za´vislost struktury vznikle´ vrstvy na energii prˇile´tajı´cı´ch atomu˚ a na podı´lu Cu
a Zr mezi nimi.
2 Zkoumana´ la´tka
Materia´l CuZr (meˇd’ a zirkonium) mu˚zˇe by´t pro urcˇite´ slozˇenı´ prˇı´kladem kovove´ho skla,
ktere´ ma´ rˇadu uzˇitecˇny´ch vlastnostı´. Neˇktere´ z nich byly meˇrˇene´ na experimenta´lneˇ (impulsnı´
magnetronove´ naprasˇova´nı´) prˇipravene´ la´tce CuZr v soucˇasne´ pra´ci Zemana et al. (2017). Ma-
teria´l vykazoval vysokou tvrdost, hladkost a hydrofo´bnı´ povrch. Tyto vlastnosti jsou dobrou
motivacı´ k dalsˇı´mu zkouma´nı´ te´to la´tky.
3 Metody simulace
Pevne´ la´tky je mozˇno simulovat na za´kladeˇ klasicke´ molekula´rnı´ dynamiky atom po
atomu. Dı´ky te´to metodeˇ mu˚zˇeme spocˇı´tat chova´nı´ beˇhem interakcı´ mezi klasicky´mi cˇa´sticemi.
Studie zaby´vajı´cı´ se syste´my tvorˇeny´mi mnoha atomy jsou zjednodusˇeny s vyuzˇitı´m vy´pocˇetnı´
techniky, ktera´ numericky rˇesˇı´ rovnice popisujı´cı´ pohyb simulovany´ch atomu˚. Pro popis inter-
akcı´ mezi atomy jsem pouzˇila empiricke´ potencia´ly, ktere´ popisujı´ energii jako funkci pozic
jader atomu˚, viz Buckinghamu˚v potencia´l:
U(r) = Ae
−r
ρ − Cr−6 (1)
Konstanty A, ρ a C jsou kladne´ a musı´ by´t vhodneˇ nafitova´ny´ pro konkre´tnı´ dvojici prvku˚.
Parametr r je vzda´lenost mezi atomy. Vyuzˇila jsem empiricky´ potencia´l nafitovany´ pro CuZr
v publikaci Mendelev et al. (2007). Simulace jsem prova´deˇla s vyuzˇitı´m programu LAMMPS,
jehozˇ prvnı´ verzi prˇedstavil ve sve´ pra´ci Plimpton (1995).
4 Vy´sledky a diskuze
Simulovala jsem vznik tenke´ vrstvy na meˇdeˇne´m substra´tu tvorˇene´m 2000 atomy s krys-
talickou strukturou (kubicka´ plosˇneˇ centrovana´ mrˇı´zˇka). V obou cˇa´stech simulacı´ jsem nechala
na substra´t dopadat 3000 atomu˚ Cu a Zr. V prvnı´ cˇa´sti jsem nechala atomy Cu a Zr prˇile´tat
v pomeˇru 1:1 a zkoumala jsem vliv jejich energie (v rozsahu 0.1 – 100 eV). Uka´zalo se, zˇe s
rostoucı´ energiı´ prˇile´tajı´cı´ch atomu˚ se sta´val materia´l homogeneˇjsˇı´ ve sve´m objemu, ale hetero-
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geneˇjsˇı´ na povrchu, kde docha´zelo k segregaci meˇdi (viz Obra´zek 1).
Obra´zek 1: Vizualizace veˇtsˇinove´ho zastoupenı´ Cu (zˇluteˇ) oproti Zr (modrˇe) na povrchu
vznikle´ tenke´ vrstvy. Zde prˇı´klad pro energii prˇile´tajı´cı´ch atomu˚ 30 eV.
Ve druhe´ cˇa´sti simulacı´ jsem sledovala vliv pomeˇru Cu a Zr mezi prˇile´tajı´cı´mi atomy (v
rozsahu 100 % Cu azˇ 100 % Zr s krokem 10 %). Atomy prˇile´taly s energiı´ 1 eV. Na za´kladeˇ si-
mulacı´ jsem zjistila, zˇe vznikla´ vrstva bude amorfnı´ pro podı´l Cu 20 – 90 %. Pro zbyle´ pomeˇry je
vrstva krystalicka´. Tento za´veˇr jsem provedla jak na za´kladeˇ zı´skany´ch vizualizacı´ (viz Obra´zek
2) tak vysˇetrˇenı´m pomocı´ metody Usporˇa´da´nı´ na strˇednı´ vzda´lenost (Common neighbor ana-
lysis). Vy´sledky simulace jsou te´zˇ ve shodeˇ se za´veˇrem pra´ce Zemana et al. (2017), kde byl
materia´l prˇipraven experimenta´lneˇ.
(a) 100 % Cu (b) 50 % Cu, 50 % Zr (c) 10 % Cu, 90 % Zr (d) 100 % Zr
Obra´zek 2: Vizualizace struktury tenke´ vrstvy v za´vislosti na pomeˇru Cu a Zr mezi atomy
prˇile´tajı´cı´mi na substra´t
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